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摘  要：目的：为沉香中的 2-(2-苯乙基)色酮成分进行检测和结构鉴定提供支持。方法：采用电喷雾串
联质谱方法对标准品进行研究。结果：发现 2-(2-苯乙基)色酮上 2-苯乙基上取代位点的不同会对其质谱
裂解行为造成较大影响。结论：为利用质谱快速的确定 2-(2-苯乙基)色酮类化合物的结构提供了理论基
础。 
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Study on the electro-spray tandem mass spectrometric mechanism of the protonated 
2-(2-phenylethyl)chromones from agarwood 
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Abstract： Objective: To provide technical support for the detection and structure characterization of 
2-(2-phenylethyl)chromones in agarwood. Method: Study the fragmentation mechanism using ESI-MS/MS. 
[Result] different hydroxyl substitution sites resulted in different fragmentation patrons. Conclusion: This 
study provided theoretical basis for structural elucidation of 2-(2-phenylethyl)chromone compounds. 
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沉香为瑞香科植物沉香（Aquilaria agallocha Roxb.）含黑色树脂的木质部。作为我国
传统中药，沉香具有降气温中，暖肾纳气的功效。沉香的主要成分有倍半萜烯（52%）、2-(2-
苯乙基)色酮（41%）、三萜等[1,2]。其中 2-(2-苯乙基)色酮是决定沉香品质的关键成分，具
有保护神经、细胞毒和抗过敏等活性。本研究基于电喷雾串联质谱技术（Electro-spray 
tandem mass spectrometry，ESI-MS/MS）对沉香中的 2-(2-苯乙基)色酮类化合物进行了裂解
规律研究，为利用质谱快速的确定 2-(2-苯乙基)色酮类化合物的结构提供了理论基础。 
1  材料与方法 
三个 2-(2-苯乙基)色酮类化合物 1-3 为实验室分离获得。所有的质谱测试均在 Waters 
Xevo TQ 质谱 (Waters, Manchester, UK) 上完成。ESI 离子源的仪器条件如下：毛细管电压
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 2 kV，锥孔电压 50 V 离子源温度 150 ℃，脱溶剂气温度 600 ℃。标准品浓度为 10 ng/mL，
以 10 μL/min 的流速导入到质谱进行分析。串联质谱采用氩气作为碰撞气，以 20 eV 的能
量碎裂获得。 
2  结果与讨论 
化合物 1-3 为同分异构体（图 1），其主要的区别在 2-苯乙基上羟基的取代位分别为临、
间和对位。在三个化合物的串联质谱图中均出现了质荷比 107 的子离子，高分辨质谱得出
元素组成为 C7H7O (羟基取代的卓鎓离子)。除该离子外，化合物 1 和 3 的裂解出了强度很
高的 m/z 161 离子（C10H8O2），而化合物 2 却裂解出了 m/z 160 离子（C10H9O2）。根据三个
化合物的不同结构特征和质谱信息，我们对其裂解机理做了推测（图 1）。总结该类化合物
的裂解规律如下：2-苯乙基上临对位有羟基取代的 2-(2-苯乙基)色酮类化合物串联质谱给出
非自由基离子，而没有羟基取代或有间位羟基取代的 2-(2-苯乙基)色酮类化合物给出自由
基离子。 
 
图 1 2-(2-苯乙基)色酮标准品的质谱裂解规律 
Fig. 1 The proposed mass spectrometric fragmentation mechanism of 
2-(2-phenylethyl)chromones 
3  总结 
本研究基于电喷雾串联质谱技术对沉香中的 2-(2-苯乙基)色酮类化合物进行了裂解规
律研究，为利用质谱快速确定 2-(2-苯乙基)色酮类化合物的结构提供了理论基础。 
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